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Methanos substituite. XI. 
del energia potential de CBrzCl. 


_G@. Meister e L. Voelz, instituto 
technologic de Illinois, Chicago 16, Il- 
linois, Statos Unite. Va apparer in le 
Journal of Chemical Physics, probabile~ 
mente in januario 1953. 


UN nove gruppo de constantes del ener- 
gia potential ha essite obtenite pro 
CBr2Cl, usante un function de  energia 
continente omne terminos possi- 
bile del secunde grado. Iste constantes 
es in melior concordantia con illos de- 
terminate pro CBroCls, CHClBro, CDClBro, 
e CC1zBr que le gruppo previemente date 
(Meister, Rosser, e Cleveland; J. Chem. 
Phys.18, 346 (1950)). Le nove constantes 
es: 


Arnold 


f(C-Br) 

f(C-C1) 
f(C-Br,C~Br ) 
f(C-Br,C-C1) 


0115400, 
0,31177 
ma/A; 
f(Br-C-Br ) 
f(Br-C-C1) 
f( 
f(Br-C-Br,Br-C-C1) 
f( Br—C-C1,Br!~C-C1) 


md A/rad®; e 


f(C~Br, Br-C~Br ) 
f(C-Br,Br'—C~Br ) 
f(C~Br, Br-C-C1) 
f(C-Br,Br'-C-C1) 
f(C-Cl,Br~C~Br ) 
f(C-C1,3Br-C-C1) 
f(C-C1, Br-C-Br) 
- f(C-C1,Br-C-C1) 


md/rad. 


1,1475, 
1,0509, 
0,17704, 


0,051550 


0.33734, 
-0,20788, 
33337» 
-0, 16343, 
-0, 20547, 
0, 32007, 


-0, 52554 


Per ffc. 


Tractamento del coordinatas normal de 


diacetyleno. Salvador M. Ferigle e Alfons 
Weber, instituto technologic de Illinois, 


Constantes 


Chicago 16, Illinois, Statos Unite.Va ap~ 
parer in le Journal of Chemical Physics , 
probabilemente in februario 1953. 


LE methodo de Wilson esseva usate a 
calcular gruppos de constantes del ener~ 
gia potential pro H-C=C-C=C-H. Pro le 
vibrationes nondegenerate, le varie grup- 
pos esseva obtenite per assignar a f(C-H) 
plure valores proxime al valor correspon- 
dente in acetyleno. Le regiones del ‘con~ 
stantes es: 


f(C~H) 
f(C-H, C=C) 

f(C=C) 
f( C=C, C=C) 


6,10, 

0,80, 
15,1, 

0,09, 


5,60 a 
-1,01 a 
16,2 a 
-0,2 a 

f(C-C) 6,8 a 6,60, 
£( C=C, C=C) 0,60 a 0,81 


md/A. Le constantes pro le vibrationes 
degenerate es? 


f( H-C=C ) 
f(C-C=C) 
H-C=C,C-C=C) 
f(C-CsC,C-C=C) 0,003 o 0,003 


md A/rad©. Le duo gruppos resulta 
solution de un equation quadratic. 

Il es vidite que f(C-C) es definite- 
mente plus alte que le valor normal 
(circa 4,5 md/A) del ligamine CeC. Le 
valor pare esser inter 6,6 e 6,8 md/A. 

Si on usa f(C0-C) = 6,7 md/A, le valor 
correspondente del auto-polarisibilitate 
del ligamine C-C es calculate como -2,20 
(md A)“*+. Forsan un tal determination 
del auto=polarisibilitates ex le constan= 
tes de energia potential calculate pote 
esser facite con bon successo in le 


futuro. Per ffc. 


0,21 0,22, 
0,32 0,35, 
0,07 o O, 13, 


ex le 


Io demanda como un condition in alicun 
publication scientific valide que illo 
se registra in un tal forma que io pote 
lo repeter e verificar. 


P, W. Bridgman, 
Reflections of a Physicist. 
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NOVAS E COMMENTOS 
** 


PIURE subventiones postdoctoral pro re= 
cerca fundamental es disponibile pro le 
anno 1953~54 al National Research Council 
Laboratories, Ottawa, Canada. Recerca in 
le spectros molecular pote esser facite 
in o le division de physica o le division 
de chimia. Pro information, scribe a Dr. 
G Herzberg o Dr. He Bernstein, 
respectivemente. 


DR. S. Bhagavantam ha essite appunctate 
vice-cancellero del universitate Osmania 
e pro iste ration ha cancellate su planos 
pro un visita extendite in le laboratorio 
de spectroscopia del instituto technolo- 
gic de Illinois. 

x * % 

SENIOR Shirley E. Rosser se ha reunite 
in septembre 1952 al gruppo de recerca in 
le laboratorio de spectroscopia del in- 
stituto technologic de Illinois. 

* 

LE Societate de spectroscopia applicate 
ha eligite como officiales le sequentes:? 
Presidente, E. J. Rosenbaum, Sun Oil Com 
pany; Vice~presidente,Van Zandt Williams, 
Perkin ~ Elmer Corporation; Secretario, 
Charles Jedlicka, Lucius Pitkin, Inc.; e 
Tresorero, Charles H. North 
Lead Company. 


* * 


UN reporto provisional super le spec~ 
tros de moleculas polyatomic, pro le 
Commission juncte pro spectroscopia, ha 
essite distribuite per Dr. G Herzberg 
(consilio national de recerca, Ottawa, 
Canada). Iste reporto lista le moleculas 
polyatomic (de non plus que octo atomos) 
sub investigation al presente in 47 la. 
boratorios. Le typos de spectros sub in- 
vestigation es: infrarubie, Raman, micro- 
undic, visibile, ultraviolette, e spec- 
tros non identificate -- in le plus 
grande parte los de radicales libere. 

Proque le information pro iste reporto 
esseva supplite al commenciar del anno, 
le tabulas es jam alique obsolete. 

Forsan isto es un _ servicio que pote 
esser date a intervallos plus frequente 
per Spectroscopia molecular. Si spectro- 
scopistas inviava tal information a iste 
bulletin, il esserea publicate in nume-~ 
ros futur. In iste maniera, multe du 
plication de labor pote @sser evitate e 


National 
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correspondentia de valor intra laboratori- 
os que ha un interesse in subjectos simi- 
lar essera possibile. 

** 

DR. K. Wieland, instituto de chimia 
physic del universitate Zllrich in Switza, 
visitava le laboratorio de spectroscopia 
al instituto technologic de Illinois le 
29 de octobre. Dr. Wieland es in via 
a& junger se con le gruppo in le labora- 
torio de professor F. A. Jenkins, univer— 
sitate California in Berkeley, pro ancora 
un anno de recerca. 

* 

FORMULARIOS de application pro subven- 
tiones pre- e post-doctoral pro studio e 
recerca in le anno 1953-54 es disponibile 
ab le National Science Foundation, 2144 
California Street, N. We, Washington, D. 
C. Istos debe esser retornate non plus 


tarde que le 5 de januario 1953. 
* 


UN compilation de datos infrarubie sur 
cartas puncturate es nunc disponibile. 
Pro information, scribe Dr. Carrol 
Creitz, National Bureau of Standards, 
Washington 25, D. Coy Ue A. 

* 


LECTIONES PRO SPECTROSCOPISTAS EMBRYONIC 


Regulas de selection pro spectros 
vibrational de moleculas polyatomic 


(continuate ab Spec. mol. 1, 29 (1952)) 


IN le previe parcella, le  regulas 
de selection pro le vibrationes funda 
mental de un molecula de symmetria Czy 
(tal como CH,C1) in le spectros Raman’ e 
infrarubie @ésseva date. Le regulas pro 
le frequentias de combination nunc essera 
discutite. 


COMBINATIONES 


Pro obtener le regulas de selection 
pro le frequentias binari del combination 
v; 2 v. (v = le littera grec nu), il es 
necessari formar ‘e producto directe 
del characteres cel typos de-vibration 
al qual vy; e vs; pertine.e Isto es facite 
per multiplicar le characteres del 
typos de vibration, classe per classé. 
Assi, in le presente exemplo, le producto 
directe a, xe de @ es odtenite 
como seque? 


< 
: 
2 
a 
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I Cz Oy 
x( ay 1 1 
X(e)R 


X(a, x e) 2-1 0 


Il es vidite que le character X(a, x e)R 
del frequentia de combination es le azesmo 
como X(e)R. Isto es frequentemente scri- 
bite plus simplemente como a, xe = 2, le 
qual significa que si un frequentia v,del 
typo a; se combina con un frequentia -v 
del typo e, le frequentia de combination 
resultante v; tv, essera permittite ubi- 
que un frequentia del typo e es permit- 
tite. In le presente exemplo, isto esse~ 
ra in le spectros e Raman e infrarubie. | 

Regulas de selection pro altere fre~ 
quentias de combination es obtenite in le 
mesme maniera. In general, il es neces 
sari usar le formula de reduction, Eq. 
(2), in le qual le character del frequen- 
tia de combination ha essite substituite 
pro X(M)R.e Isto pote esser illustrate per 
le combination de un frequentia v,; del 
typo e con un altere vj etiam del typo e- 
On has 


X(e)R 
X(e)R 
X(e x e)R 4 1 0 


Isto pote esser reducite unicamente per 
le formula | 


Wi) = ng Xe x e)R X(i)R-(5) 
Assi 

= (1C4)1 + 2(1)1 + 3(0)1)/6 = 1, 
Map) = (1(4)1 + 2(1)1 3(0)(~1))/6 


MWe) = (1(4)2 + 2(1)(-1) + 3(.0)0)/6 


(multiplica) 


(maltiplica) 


le 
Ergo,in le presente caso, on ha 
X(a,)R 


x( ao 
X(e)R 2 


X(e x e)R 1 0 


Isto es usualmente exprimite simplemente 
como exe= A, +A, +H, le qual signi- 
fica que si un frequentia vydel typo e se 
combina con un altere frequentia v; del 
typo e a dar 1é frequentia de combination 
vii le frequentia de combination es- 
sera permittite ubique qualcunque del 


(adde) 


‘ergo, 


tres componentes 4}, An, oR deexe es 
permittite. Assi, in* le presente caso 
iste combination essera permittite in le 
spectros e Raman e infrarubie. 

Le regulas de selection, obtenite in 
iste maniera, pro omne le possibile fre- 
quentias binari de combination de un mol~ 
ecula de symmetria Cz., es summarisate in 
Tabula III. Iles vidite que omne com 


TABULA III. Regulas de selection pro 
le frequentias binari de combination 
de un molecula de symmetria Czy 


Combination Raman Infrarubie 


Typo 
ay X a, Ay *per. 


per. 


a, x pro. proe 


a, x per. pere 


x pere per. 


ao x pere pere 


e xe A, +4, per. pere 


*per. = permittite; pro. = prohibite. 


binationes binari, 
permittite in le 
infrarubie. ‘ 
Pro un ternari frequentia de combina- 
tion, on.procede in un maniera similar. 
Pro exemplo, pro le frequentia de combi— 
nation v;(a,) + * v,(e) on ha 


excepte a, X Bor es 
spectros e Raman e 


Xa,xe = (a, x ao) xe 
Saxe = 
iste ternari frequentia es permit~ 
tite in le spectros e Raman e infra-~ 
rubie (vide Tabula III). 
Similarmente, pro le frequentia qua~ 
+ v;(ap) + a5) + 20) 


X ao X ao X ao 


= (ay x A) X Ay X Ap 


= ao X ap X ao 

= (a, x Ao) 

Sa) xa = As. 
Assi, conforme a Tabula III, iste fre- 
quentia de combination es prohibite in 
le spectros e Raman e infrarubie. 

Le regulas de selection pro frequen- 
tias de combination plus alte pote esser 
obtenite in le mesme maniera.Nonobstante, 
istos appare con tal parve intensitate 
que illos es de parve importantia practic. 

(Va continuar in un numero futur.) 


= 
= 
1 -1 
-1 
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INVESTIGATIONSS IN PROGRESSO 


Le sequente investigationes es in pro= 
gresso in le laboratorio de spectroscopia 
al instituto technologic de Illinois: 


Methanos substituite: (1) Datos spec~ 
tral Raman e infrarubie, assignationes, 
tractamentos del coordinatas normal, e 
proprietates thermodynamic calculate pro 
CHBrClos CDBrClp; CHolo; CBroFo; 
e un mixtura de CH>BrCl, l, e 
(2) Datos spectral infrarubie, 
assignationes, tractamentos del coordin- 
atas normal, e proprietates thermodynamic 
calculate pro CClzF, CHzBr, CDzBr, e 
CDoHBr. (3) Assignatiohes, trattamentos 
del coordinatas normal, e proprietates 
thermodynamic calculate pro 

Ethanos substituite: (1) Datos spectral 
Raman e infrarubie, assignationes, trac~ 
tamentos del coordinatas normal, e pro~ 


prietates thermodynamic calculate pro 
C1zC-CC12,; Br3C~CBr BrHoC~CHoBr, 
@ (2) Assigna~ 


tiones, tractamentos del coordinatas 
mal, e proprietates thermodynamic calcu- 
late pro H30-CP3 e F 

Ethylenos: Datos spectral Raman e in- 
frarubie, assignationes, tractamentos 
del coordinatas normal, e proprietates 
thermodynamic calculate pro cis e trans 
IHC=CHI. 


Acetylenos: (1) Tractamentos del coor~ 
dinatas normal e proprietates thermody- 
namic calculate pro H3z0-CaC-CaC-CHz. (2) 
Datos spectral Raman @ infrarubie, assig~ 
nationes, tractamentos del coordinatas 
normal, e proprietates thermodynamic cal~ 
culate pro Hz (fornite 
per professor E. R. H. Jones, universi- 
tate lianchester, Anglaterra),. 

Omne iste labor es con dispersion basse. 
Reimpressiones de articulos super iste 
compositos, proponimentos de valor in le 
recerca, © specimenes de altere methanos 
esserea multo appreciate. In particular, 
un specimen de H C-CBrz es multo desirate. 
Calculation del factorés de depolarisa- 
tion etiam es planate como labor futur. 

* 


CONTRIBUTIONES FINANCIARI ADDITIONAL 
DR. Walter Bdgell, professor de 


chimia, universitate Purdue, Lafayette, 
Indiana, Statos Unite. 


DR. V. F. Payne, 400 Atlantic Avenue, 
Long Branch, New Jersey, Statos Unite. 
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BIBLIOTHECA del Naval Research Labora~ 
tories, Washington, D. C., Statos Unite. 


BAIRD Associates, Inc., 33 University 
Road, Cambridge 38, Mass., Statos Unite; 
Senior Winslow Davies, director general 
de venditas. (Secunde contribution 1952.) 

* oe * 

SPECTROSCOPIA molecular es publicate 


mensualmente in interlingua al Spectros- 
copy Laboratory, Illinois Institute of 
Technology, Chicago 16, Illinois,U. 
Illo pote devenir un jornal importante si 
illo recipe le supporto de spectrosco-— 
pistas molecular. Invia contributiones — 
summarios, novas, proponimentes, e 
assistentia financiari -- a Forrest fF. 
Cleveland al adresse supra~indicate,. 

Le texto original esseva legite per Dr. 
Alexander Gode, director de recerca del 


International La e Associa~ 
Tibros importante 


Auxilia. 
tion (ilew York 17). 


super interlingua es Interlingua~English 
Dictionary e Interlingua Grammar (Storm 
Publishers, New York 1/). 

Spectroscopia molecular se basa super 
le conviction que illo recipera contri- 
butiones financiari voluntari, sufficien-~ 
te pro su crescimento e disveloppaménto, 
ab illes qui beneficia de illo, e ab al» 
teros qui senti que isto es un projecto 
que merita lor supporto.Le natura e valor 
de numeros futur essera un.moensura del 
validitate de iste hypothese. 


“(Seca’e posta al adresse supra~indicate) 
Io include $1.00 (bibliothecas 


$2.00) pro Spectroscopia molecular 
pro le anno 1953. , 


[~] Io include $ additional pro 
le disveloppamento plus rapide de 
iste bulletin. 


[TJ 10 include $25.00 e, sub copertura 
separate, exemplares de un pa~ 
gina de information re nostre 
productos pro attachamento al 
sequente numero. 


eNomine’$ 
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‘Baird Associates Double 
Beam Infrared Recording 
Spectrophotometer 


ORGANIC RESEARCH AND QUALITY 
CONTROL ANALYSIS by the classical 
methods is neither rapid nor precise 
enough. Now, more than ever, it is 
essential that you pin down your facts 
quickly — economically. 


Samples must be analyzed with a 
minimum of operational attention. 
Data must be in convenient form, with 
easy interpretation. Instrumentation 
employed must have resolution, accu- 
racy and reproducibility. 


The Baird Associates Infrared Re- 
cording Spectrophotometer meets the 
exacting requirements of the chemist 
as a complete analytical tool. Simple 
and rapid in operation, it is the only 
instrument of its type to prove its 
value over a period of years in the 
industrial organic chemicals, in gov- 
ernment and university laboratories, 
in toxicology and in public health. 


If there is more you would like to know about 
Infrared Spectrochemistry and its application 
to your problems, write today to Dept. D. 


BETTER Baird cAssociates, Inc. & 


33 UNIVERSITY ROAD = CAMBRIDGE 38, MASS. 


Analytical Chemistry — October, 1952 
Prepared by Doremus & Co., Inc., Boston 
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